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Диаманы – квазидвумерные алмазные плёнки нанометровой толщины. Их выдающиеся механические и электронные свойства делают диаманы перспективными в области создания композитных материалов, электронике и оптике [1-3]. Одним из способов получения двухслойных диаманов является их синтез из биграфена путем химически индуцированного фазового перехода. Процесс протекает за счет химической адсорбции на поверхность биграфена различных функциональных групп, из-за чего атомы углерода переходят из sp2- в sp3-гибридизованное состояние.
В данной работе мы теоретически изучили структуру и свойства диамановых пленок, функционализированных гидроксильными и пероксидными группами, а также атомами водорода. Изучена стабильность таких диаманов и описаны их электронные свойства [4].
Путем анализа энтальпиии декомпозиции изучены термодинамически стабильные структуры диамана при различных концентрациях –OH. Были рассчитаны энергии формирования диаманов с прекурсорами водорода, кислорода и воды. Изучены диапазоны стабильности диаманов при различных внешних условиях.
Также в ходе DFT расчетов показано увеличение запрещенной зоны и уменьшение эффективной массы электронов в оксиде диамана при изменении концентрации групп ‑OH. Получена изучена зависимость запрещенной зоны диамана от числа слоев и типа функционализации. В обоих случаях (H- и OH-) при увеличении числа слоев запрещенная зона внутренних слоев стремится к значению алмаза. Однако в случае H‑диамана наблюдаются дополнительные электронные состояния вблизи дна зоны проводимости, которые обусловлены исключительно вкладом поверхностных атомов углерода. Таким образом, для пленок толщиной свыше пяти слоев, где наблюдается разделение на внутренние и поверхностные слои, возникают области с разными типами проводящих свойств. 

Работа выполнена при финансовой поддержке Российского научного фонда (проект № 21-12-00399).
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